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Àííîòàöèÿ
Â ñòàòüå ïîäðîáíî îïèñàíà ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà ïîëó÷åíèÿ äàííûõ îá ýíåðãåòè÷åñêèõ
çîíàõ òâåðäûõ òåë è ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äèñïåðñèîííûõ ñîîòíîøåíèé äëÿ
òðåõ ïîëóïðîâîäíèêîâ ñ ðàçëè÷íûìè âåëè÷èíàìè øèðèíû çàïðåùåííîé çîíû. Âîëíîâûå
óíêöèè è ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè â ïåðâîíà÷àëüíîì ïðèáëèæåíèè ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñ ïî-
ìîùüþ òåîðèè óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (ÒÔÏ). Íà îñíîâå ðåçóëüòàòîâ ÒÔÏ è ìíîãî-
÷àñòè÷íîé òåîðèè âîçìóùåíèé â ïðèáëèæåíèè GW èçëîæåí ìåõàíèçì ðàñ÷åòà óðîâíåé
ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö. Çíà÷åíèÿ ñîáñòâåííûõ ýíåðãèé âíóòðè çîíû Áðèëëþýíà ïîëó÷åíû
ñ áîëüøîé òî÷íîñòüþ ïóòåì ðåàëèçàöèè âûñîêèõ ïàðàìåòðîâ ñõîäèìîñòè ðàñ÷åòîâ è èñ-
ïîëüçîâàíèÿ èíòåðïîëÿöèè Âàíüå. Ïîêàçàíî, ÷òî ðàññ÷èòàííûå êâàçè÷àñòè÷íûå óðîâíè
ýíåðãèè íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, à òàêæå îòìå÷å-
íû îãðàíè÷åíèÿ è ïðåèìóùåñòâà èñïîëüçîâàíèÿ îïèñàííîãî ïîäõîäà.
Êëþ÷åâûå ñëîâà: òåîðèÿ óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, ïðèáëèæåíèå GW, ñîáñòâåííàÿ
ýíåðãèÿ, çîííàÿ ñòðóêòóðà, êâàçè÷àñòè÷íûå óðîâíè ýíåðãèè, ýëåêòðîííûå ïåðåõîäû, äèñ-
ïåðñèîííûå ñîîòíîøåíèÿ.
Ââåäåíèå
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïåðâîïðèíöèïíûå êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèå ðàñ÷åòû ñ÷èòà-
þòñÿ îäíèì èç ñàìûõ äîñòîâåðíûõ è òî÷íûõ òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ âî ìíîãèõ
îáëàñòÿõ óíäàìåíòàëüíîé íàóêè. Òåîðèÿ óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (ÒÔÏ) [14℄
ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç íàèáîëåå ãëóáîêî ðàçðàáîòàííûõ è íàèáîëåå øèðîêî èñïîëü-
çóåìûõ ñðåäè ïåðâîïðèíöèïíûõ ïîäõîäîâ. Íà îñíîâå ÒÔÏ âåäóòñÿ èññëåäîâàíèÿ
ïðàêòè÷åñêè âî âñåõ îáëàñòÿõ èçèêè òâåðäîãî òåëà. Ñóùåñòâóåò ìíîãî ìîäèè-
êàöèé ÒÔÏ, àäàïòèðîâàííûõ ïîä ðåøåíèå êîíêðåòíûõ çàäà÷ è ðàçëè÷àþùèõñÿ
óðîâíåì ñëîæíîñòè èñõîäíûõ ïàðàìåòðîâ è íåîáõîäèìûõ âû÷èñëåíèé [5, 6℄. Òåì íå
ìåíåå äàæå â ñàìîé ïðîñòîé è èçè÷åñêè ïðîçðà÷íîé îðìóëèðîâêå ÒÔÏ ìîæåò
áûòü èñïîëüçîâàíà âìåñòå ñ ìíîãî÷àñòè÷íîé òåîðèåé âîçìóùåíèé äëÿ ïîëó÷åíèÿ
äàííûõ îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå ìíîãèõ âåùåñòâ ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ.
Èíîðìàöèÿ î õàðàêòåðå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ÿâëÿåòñÿ âàæíîé äëÿ ïðèëî-
æåíèé. Äëÿ ïðèìåðà ìîæíî íàçâàòü õîòÿ áû òàêèå øèðîêî âîñòðåáîâàííûå îáëà-
ñòè, êàê ñîëíå÷íàÿ ýíåðãåòèêà è ñâåòîäèîäíàÿ òåõíèêà. Â çàâèñèìîñòè îò ñòðîåíèÿ
çîííîé ñòðóêòóðû ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé êðèñòàëëîâ ïîëóïðîâîäíèêîâ ìîæíî
ïðåäñêàçûâàòü ñâîéñòâà ïîñëåäíèõ è ïûòàòüñÿ èìè óïðàâëÿòü [7℄. Ýëåêòðîííûå
ïåðåõîäû â ïîëóïðîâîäíèêå ìåæäó çîíîé ïðîâîäèìîñòè è âàëåíòíîé çîíîé ïîëíî-
ñòüþ îïðåäåëÿþò åãî îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà. Èìåííî ïîýòîìó òî÷íûå ðàñ÷åòû øè-
ðèíû çàïðåùåííîé çîíû è åå õàðàêòåðà (ïðÿìàÿ èëè íåïðÿìàÿ) ïîçâîëÿþò áîëåå
ïîëíî õàðàêòåðèçîâàòü ñòåïåíü ïðèìåíèìîñòè îáðàçöà äëÿ êîíêðåòíûõ îïòè÷åñêèõ
ïðèëîæåíèé.
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Â ðàìêàõ ÒÔÏ, êàê ïðàâèëî, íåâîçìîæíî ïîëó÷èòü çíà÷åíèÿ ýíåðãèé îäíî-
ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé òî÷íî, ïîñêîëüêó îíà ÿâëÿåòñÿ òåîðèåé îñíîâíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ. Åñòü íåñêîëüêî ñïîñîáîâ óëó÷øèòü ðåçóëüòàò, â îñíîâíîì ÿâëÿþùèõñÿ
îáîáùåíèÿìè èçíà÷àëüíîãî ìåòîäà. Îäíîé èç íàèáîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíûõ íà äàí-
íûé ìîìåíò ÿâëÿåòñÿ êâàçè÷àñòè÷íàÿ òåîðèÿ â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè
ñ äèíàìè÷åñêèì îáìåííûì ýêðàíèðîâàíèåì [810℄. Ïîñëåäíåå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé
ìíîãî-÷àñòè÷íûé ýåêò è äàåò âîçìîæíîñòü ñóùåñòâåííî óëó÷øèòü ïîãðåøíîñòü
ðàñ÷åòîâ äëÿ ýíåðãèé ìåæäóçîííûõ ïåðåõîäîâ.
Ïîñêîëüêó áîëüøèíñòâî îðèãèíàëüíûõ è îáçîðíûõ ðàáîò â ðàññìàòðèâàåìîé îá-
ëàñòè îïóáëèêîâàíû â èíîñòðàííîé ëèòåðàòóðå, ìû ïðèâîäèì â íàñòîÿùåé ñòàòüå
ïîäðîáíîå îïèñàíèå è ðåçóëüòàòû èñïîëüçîâàíèÿ ìåòîäà ìíîãî÷àñòè÷íîé òåîðèè
âîçìóùåíèé â ïðèáëèæåíèè GW íà îñíîâå ðàñ÷åòîâ ÒÔÏ. Âíà÷àëå ðàññìàòðèâà-
þòñÿ óíäàìåíòàëüíûå ïîëîæåíèÿ òåîðèè óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, êîòîðàÿ ïîçâî-
ëÿåò ïîëó÷èòü â íóëåâîì ïðèáëèæåíèè âîëíîâûå óíêöèè è ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâ-
íè ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû. Çàòåì èçëàãàþòñÿ îñíîâû ìíîãî÷àñòè÷íîé òåîðèè
âîçìóùåíèé, à èìåííî: óíêöèÿ ðèíà êàê îñíîâíîé ïàðàìåòð çàäà÷è, óðàâíå-
íèå Äàéñîíà è îïåðàòîð ñîáñòâåííîé ýíåðãèè êàê ãëàâíàÿ öåëü ðàñ÷åòà. Ïðîâåäå-
íû àíàëîãèè ñ òåîðèåé ðàññåÿíèÿ, ïîìîãàþùèå èíòåðïðåòèðîâàòü ïðåäëîæåííûé
îðìàëèçì. Íàêîíåö, èçëîæåíà ìåòîäèêà ðàñ÷åòà è ðåçóëüòàòû.
Íîâèçíà ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ äëÿ çîííûõ ñòðóêòóð èññëåäîâàííûõ ïîëó-
ïðîâîäíèêîâ ñîñòîèò â òîì, ÷òî ðàñ÷åò áûë îñóùåñòâëåí ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðå-
äåëüíî äîñòèæèìûõ ïàðàìåòðîâ ñõîäèìîñòè, à òàêæå èíòåðïîëÿöèè Âàíüå [11℄,
êîòîðàÿ äàåò âîçìîæíîñòü ïîëó÷èòü çíà÷åíèÿ êâàçè÷àñòè÷íûõ óðîâíåé ýíåðãèè â
ëþáîé òî÷êå âäîëü âûáðàííîãî ïóòè âíóòðè çîíû Áðèëëþýíà. Â ëèòåðàòóðå ñóùå-
ñòâóåò íåñêîëüêî óñòàíîâèâøèõñÿ ìåòîäîâ ðàñ÷åòîâ â ïðèáëèæåíèè GW, õîðîøî
çàðåêîìåíäîâàâøèõ ñåáÿ ðàíåå. Îíè, êàê ïðàâèëî, ðàçëè÷àþòñÿ òåì, êàêèì îáðàçîì
ïðîèçâîäèòñÿ ðåíîðìàëèçàöèÿ G (óíêöèè ðèíà) è W (ýêðàíèðîâàííîãî êóëî-
íîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ). Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçîâàí ìåòîä, ðàçðàáîòàííûé
Ëóè (Louie) è êîëëåãàìè [9, 12℄, â êîòîðîì ðåàëèçîâàíà ðåíîðìàëèçàöèÿ òîëüêî
óíêöèè ðèíà (òàê íàçûâàåìûé ïîäõîä G0W0 ).
1. Îñíîâû òåîðèè óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè
Â ðàìêàõ íåðåëÿòèâèñòñêîé êâàíòîâîé ìåõàíèêè è ïðèáëèæåíèÿ Áîðíà 
Îïïåíãåéìåðà [13℄ ñòàöèîíàðíîå ñîñòîÿíèå N ýëåêòðîíîâ ìîæíî îïèñàòü âîëíîâîé
óíêöèåé Ψ(r1, . . . , rN ) , ÿâëÿþùåéñÿ ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà:
HΨ =
 N∑
i=1
−
~
2
2m
∇2i +
N∑
i=1
V (ri) +
∑
i<j
U(ri, rj)
Ψ = EΨ, (1)
ãäå H  ãàìèëüòîíèàí ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû, U îïèñûâàåò ýëåêòðîí-ýëåêòðîí-
íîå âçàèìîäåéñòâèå è îäèíàêîâ äëÿ âñåõ ñèñòåì, â òî âðåìÿ êàê âèä âíåøíåãî
ïîòåíöèàëà V çàâèñèò îò êîíêðåòíîé ñèñòåìû. Ñóùåñòâóåò áîëüøîå êîëè÷åñòâî
ìåòîäîâ ðåøåíèÿ ìíîãî÷àñòè÷íîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà, îñíîâàííûõ íà ðàçëî-
æåíèè âîëíîâîé óíêöèè ñ èñïîëüçîâàíèåì îïðåäåëèòåëÿ Ñëåéòåðà. Ïðîñòåéøèé
èç íèõ  ìåòîä Õàðòðè Ôîêà [13℄, íà îñíîâå êîòîðîãî ðàçâèò ðÿä ñîâðåìåííûõ
ìåòîäîâ. Îáùåé ïðîáëåìîé äëÿ íèõ ÿâëÿåòñÿ çíà÷èòåëüíàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ òðó-
äîåìêîñòü, èç-çà êîòîðîé îáëàñòü ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà Õàðòðè Ôîêà è åãî ìîäèè-
êàöèé îãðàíè÷åíà íå ñëèøêîì áîëüøèìè ñèñòåìàìè. Ìåòîä ÒÔÏ â çíà÷èòåëüíîé
ñòåïåíè ðåøàåò ïðîáëåìó ðàñ÷åòà ñèñòåì, âêëþ÷àþùèõ áîëüøîå ÷èñëî ÷àñòèö, ïó-
òåì ñâåäåíèÿ çàäà÷è î ñèñòåìå ìíîãèõ òåë ñ ïîòåíöèàëîì ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ U ê îäíî÷àñòè÷íîé çàäà÷å, â êîòîðîé ñëàãàåìîå U îòñóòñòâóåò.
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Õîýíáåðã è Êîí ïîêàçàëè [2℄, ÷òî ïî çàäàííîé ïëîòíîñòè ÷àñòèö ìîæíî íàéòè
ñîîòâåòñòâóþùóþ âîëíîâóþ óíêöèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ Ψ0(r1, . . . , rN ) . Èíûìè
ñëîâàìè, Ψ0  åäèíñòâåííûé óíêöèîíàë îò n0 , à ñëåäîâàòåëüíî, âñå îñòàëüíûå
íàáëþäàåìûå èçè÷åñêèå âåëè÷èíû òàêæå ÿâëÿþòñÿ óíêöèîíàëàìè n0 .
Âàðèàöèîííàÿ çàäà÷à îòûñêàíèÿ ìèíèìóìà óíêöèîíàëà ýíåðãèè ìîæåò áûòü
ðåøåíà ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìíîæèòåëåé Ëàãðàíæà, êàê ýòî è áûëî ñäåëàíî Êîíîì è
Øýìîì [3℄. Òàêèì îáðàçîì, óíêöèîíàë ýíåðãèè â ïðèâåäåííîì âûøå âûðàæåíèè
ìîæåò áûòü çàïèñàí êàê ýåêòèâíûé óíêöèîíàë ïëîòíîñòè ÷àñòèö â îäíî÷à-
ñòè÷íîé ñèñòåìå:
Es[n] = 〈Ψs[n] | Ts + Vs | Ψs[n]〉, (2)
ãäå Ts îçíà÷àåò êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ ñâîáîäíîé ÷àñòèöû, à Vs  ýåêòèâíûé
âíåøíèé ïîòåíöèàë äëÿ ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû. ßñíî, ÷òî ns(r)
def
= n(r) , åñëè
Vs ïðåäñòàâëåí â âèäå Vs = V + U + (T − Ts) .
åøåíèå óðàâíåíèé Êîíà Øýìà äëÿ âñïîìîãàòåëüíîé ñèñòåìû, èç êîòîðîé èñ-
êëþ÷åíî ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå âçàèìîäåéñòâèå[
−
~
2
2m
∇2 + Vs(r)
]
ϕi(r) = εiϕi(r), (3)
äàåò îðáèòàëè ϕi , ïî êîòîðûì âîññòàíàâëèâàåòñÿ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü n(r) èñ-
õîäíîé ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû:
n(r)
def
= ns(r) =
N∑
i
|ϕi(r)|
2. (4)
Ýåêòèâíûé îäíî÷àñòè÷íûé ïîòåíöèàë Vs çàïèñûâàåòñÿ êàê
Vs = V +
∫
e2ns(r
′)
|r− r ′|
d 3r′ + VXC[ns(r)], (5)
ãäå âòîðîå ñëàãàåìîå (ïîòåíöèàë Õàðòðè) îïèñûâàåò ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîå êóëî-
íîâñêîå îòòàëêèâàíèå, à ïîñëåäíåå ñëàãàåìîå VXC íàçûâàåòñÿ îáìåííî-êîððåëÿ-
öèîííûì ïîòåíöèàëîì è âêëþ÷àåò âñå ìíîãî÷àñòè÷íûå âçàèìîäåéñòâèÿ. åøåíèå
ñàìîñîãëàñîâàííûõ óðàâíåíèé Êîíà Øýìà ìîæåò áûòü ïðîèçâåäåíî ñ ïîìîùüþ
èòåðàòèâíîé ïðîöåäóðû ïîñëåäîâàòåëüíûõ ïðèáëèæåíèé. Êàê ïðàâèëî, îòòàëêè-
âàÿñü îò íà÷àëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ n(r) , ðàññ÷èòûâàåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùåå ñëà-
ãàåìîå Vs , äëÿ êîòîðîãî çàòåì ðåøàþòñÿ óðàâíåíèÿ Êîíà Øýìà, èç êîòîðûõ ïî-
ëó÷àåòñÿ ϕi .
Â èçè÷åñêèõ ïðèëîæåíèÿõ äëÿ óíêöèîíàëîâ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîé ýíåð-
ãèè íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåíî ïðèáëèæåíèå ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè (LDA) [5℄:
EXC[n] =
∫
εXC(n)n(r) d
3r. (6)
Â ðàìêàõ ýòîãî ïðèáëèæåíèÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ ñ÷èòàåòñÿ çàâèñÿ-
ùåé òîëüêî îò ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â çàäàííîé òî÷êå ïðîñòðàíñòâà. Ñóùåñòâóþò
áîëåå ñëîæíûå ñïîñîáû îïèñàíèÿ êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, îñíîâàííûå íà
âêëþ÷åíèè çàâèñèìîñòè îò ïðîèçâîäíûõ ïëîòíîñòè, íàïðèìåð ìåòîä îáîáùåííûõ
ãðàäèåíòîâ (GGA), è íåëîêàëüíûõ ïîïðàâîê. Çà÷àñòóþ îíè ïðèâîäÿò ê ñóùåñòâåí-
íîìó óñëîæíåíèþ ðàñ÷åòîâ è ïðè ýòîì íå âñåãäà èìåþò ïîä ñîáîé ãëóáîêóþ èçè-
÷åñêóþ îáîñíîâàííîñòü.
Ôîðìàëèçì ÒÔÏ ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ñîáñòâåííîå çíà÷åíèå ýíåðãèè è âîëíîâóþ
óíêöèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñàìîñîãëàñîâàííî. Ïîìèìî ýòîãî òå æå ïàðàìåòðû
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äëÿ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé â ðàìêàõ ÒÔÏ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû íåñàìîñîãëà-
ñîâàííî ïóòåì ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Êîíà Øýìà ñ èñïîëüçîâàíèåì çàäàííîãî çíà-
÷åíèÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî ïîòåíöèàëà. Äàííûé ïîäõîä ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü
ñâåäåíèÿ î äèñïåðñèîííûõ ñîîòíîøåíèÿõ ýëåêòðîííûõ óðîâíåé âåùåñòâà â ïåðâîì
ïðèáëèæåíèè. Òî÷íîñòü, ñ êîòîðîé çîííàÿ ñòðóêòóðà ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà ïî
ÒÔÏ, êàê ïðàâèëî, íåâûñîêà, ïîñêîëüêó, êàê îòìå÷åíî âûøå, ïîñëåäíÿÿ ïðåäñòàâ-
ëÿåò ñîáîé òåîðèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïîýòîìó ìû èñïîëüçóåì ìíîãî÷àñòè÷íóþ
òåîðèþ âîçìóùåíèé äëÿ óëó÷øåíèÿ ðåçóëüòàòîâ.
2. Îñíîâû ìíîãî÷àñòè÷íîé òåîðèè âîçìóùåíèé
2.1. Ôóíêöèÿ ðèíà. Ïðîöåññ âîçáóæäåíèÿ ýëåêòðîíà, ñâÿçàííûé ñ ïåðåõî-
äîì èç âàëåíòíîé çîíû â çîíó ïðîâîäèìîñòè ñ ïîãëîùåíèåì îòîíà, ÿâëÿåòñÿ ìíî-
ãî÷àñòè÷íûì è, âîîáùå ãîâîðÿ, íå ìîæåò áûòü îïèñàí â ðàìêàõ îäíîýëåêòðîííîé
ìîäåëè [13℄. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî äëÿ èçè÷åñêè ïðàâèëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ çàäà-
÷è îá èçëó÷åíèè/ïîãëîùåíèè ýëåêòðîíà íåîáõîäèìî ó÷åñòü, ÷òî îòòàëêèâàòåëüíîå
êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ñîçäàåò îáëàñòü ¾ðàçðÿæåíèÿ¿ íåïîñðåäñòâåííî âáëè-
çè ðàññìàòðèâàåìîãî çàðÿäà. Îäíàêî, êàê ïîêàçûâàåò ïðàêòèêà, êîíöåïöèè çîííîé
ñòðóêòóðû è ýíåðãèè Ôåðìè îñòàþòñÿ ïðèìåíèìûìè â òîì ñëó÷àå, êîãäà ìû ðàñ-
ñìàòðèâàåì ìíîãî÷àñòè÷íûå ýåêòû ïóòåì ââåäåíèÿ òåðìèíîëîãèè êâàçè÷àñòèö.
Â ñëó÷àå îáðàòíîé ñïåêòðîñêîïèè, êîãäà ýëåêòðîí ñ èçáûòî÷íîé ýíåðãèåé äîáàâëÿ-
åòñÿ â ñèñòåìó è ïî ÷àñòîòå èñïóñêàåìîãî â ðåçóëüòàòå îòîíà èçìåðÿåòñÿ øèðèíà
çàïðåùåííîé çîíû, êâàçè÷àñòèöà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ýëåêòðîí è îêðóæàþùóþ åãî
êóëîíîâñêóþ äûðêó. Ïîñëåäíÿÿ óìåíüøàåò ýåêòèâíûé çàðÿä êâàçè÷àñòèöû, ïî-
ýòîìó âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ïîñëåäíèìè ñëàáåå, ÷åì êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå
ìåæäó ýëåêòðîíàìè â ÷èñòîì âèäå.
Òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ïðîöåññîâ, ñîïðîâîæäàþùèõñÿ âûñâîáîæäåíèåì èëè
äîáàâëåíèåì ýëåêòðîíà, ïîäðàçóìåâàåò ïîä ñîáîé íàëè÷èå ìåõàíèçìîâ îïèñàíèÿ
èçìåíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ïðè ïåðåõîäå îò N ê (N±1) ÷èñëó ÷àñòèö. Äëÿ ýòî-
ãî èñïîëüçóåòñÿ ìíîãî÷àñòè÷íàÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèé, â êîòîðîé öåíòðàëüíîé ïå-
ðåìåííîé ÿâëÿåòñÿ âðåìåííî-óïîðÿäî÷åííàÿ óíêöèÿ ðèíà G(r, t; r ′, t′) [1315℄.
Îíà ñîäåðæèò ýíåðãèè âîçáóæäåíèé ǫi è âðåìåíà ðåëàêñàöèè. Êðîìå òîãî, èç íåå
ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ñðåäíèå çíà-
÷åíèÿ îäíî÷àñòè÷íûõ îïåðàòîðîâ è, ñëåäîâàòåëüíî, ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ.
Ôóíêöèÿ ðèíà ñîäåðæèò íàìíîãî áîëüøå èíîðìàöèè, ÷åì ýëåêòðîííàÿ ïëîò-
íîñòü, íî îäíîâðåìåííî ÿâëÿåòñÿ è íàìíîãî áîëåå ñëîæíîé äëÿ ðàñ÷åòîâ, ïîýòîìó
ðåäêî ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ.
Äëÿ äàëüíåéøåãî îïèñàíèÿ èñïîëüçóåì îïåðàòîðû ïîëÿ âî âòîðè÷íîì êâàíòîâà-
íèè ψ̂(r) è ψ̂†(r) , êîòîðûå îïèñûâàþò ïðîöåññû àííèãèëÿöèè è ñîçäàíèÿ ýëåêòðîíà
â òî÷êå r [1315℄. Ôóíêöèÿ ðèíà ýëåêòðîíà ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà òàêèì îáðà-
çîì, ÷òî i~Ge(r, t; r ′, t′) åñòü àìïëèòóäà âåðîÿòíîñòè ïðîöåññà ïåðåõîäà ýëåêòðîíà
èç òî÷êè (r, t) â (r ′, t′ ). Àíàëîãè÷íî ìû ìîæåì îïðåäåëèòü è óíêöèþ ðèíà äëÿ
äûðêè i~Gh(r, t; r ′, t′) . Òîãäà ìû áóäåì èìåòü âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîé óíêöèè
ðèíà â ïðåäñòàâëåíèè åéçåíáåðãà:
G(rt; r ′t′) = Ge(rt; r ′t′)−Gh(rt; r ′t′) = −
i
~
〈ΨN0 |T̂ [ψ̂(rt)ψ̂
†(r ′t′)]|ΨN0 〉, (7)
ãäå |ΨN0 〉 õàðàêòåðèçóåò îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû, T̂  îïåðàòîð óïîðÿäî÷åíèÿ
âî âðåìåíè, à îïåðàòîð ψ̂(rt) ïîëó÷åí èç ψ̂(r) ñ ïîìîùüþ îïåðàòîðà ýâîëþöèè
Û(t, t′) = exp[−iĤ(t− t′)/~] .
ÀÑ×ÅÒ ÇÎÍÍÎÉ ÑÒÓÊÒÓÛ ÏÎËÓÏÎÂÎÄÍÈÊÎÂ. . . 89
àññìîòðèì âðåìåííî-óïîðÿäî÷åííóþ óíêöèþ ðèíà G(r, r ′, τ) ñòàöèîíàðíîé
ñèñòåìû ñ τ = t−t′ . Åñëè ìû èñïîëüçóåì ñîîòíîøåíèå ïîëíîòû
∑
i |Ψ
N±1
i 〉〈Ψ
N±1
i | =
= 1 , ãäå {|ΨN±1i 〉}  ïîëíûé íàáîð âåêòîðîâ ñîñòîÿíèé ñèñòåìû N ± 1 ÷àñòèö, ïî-
ìåñòèâ åãî ìåæäó äâóìÿ îïåðàòîðàìè ïîëÿ â (7), ïåðåéäÿ ê ïðåäñòàâëåíèþ Øðå-
äèíãåðà è èñïîëüçóÿ ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:
ψN−1i (r) = 〈Ψ
N−1
i |ψ̂(r)|Ψ
N
0 〉, ψ
N+1
i (r) = 〈Ψ
N
0 |ψ̂(r)|Ψ
N+1
i 〉, (8)
ǫN−1i = E
N
0 − E
N−1
i , ǫ
N+1
i = E
N+1
i − E
N
0 , (9)
ìû ìîæåì ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëÿ óíêöèè ðèíà â âèäå:
G(r, r ′, τ) = −
i
~
∑
i
ψN+1i (r)ψ
N+1∗
i (r
′)e−iǫ
N+1
i
τ/~θ(τ) +
+
i
~
∑
i
ψN−1i (r)ψ
N−1∗
i (r
′)e−iǫ
N−1
i
τ/~θ(−τ). (10)
Ñóììèðîâàíèå èäåò ïî îñíîâíîìó è âñåì âîçáóæäåííûì ñîñòîÿíèÿì ñèñòåìû. Äî-
áàâëåíèå ýëåêòðîíà õàðàêòåðèçóåòñÿ ïîëîæèòåëüíûìè çíà÷åíèÿìè τ , è íàîáîðîò.
Ñëåäîâàòåëüíî, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî G ñîäåðæèò ïîëíûé ñïåêòð âîçáóæäåíèé.
Èñïîëüçóÿ ïðåîáðàçîâàíèåÔóðüå äëÿ óíêöèè Õåâèñàéäà è ïåðåõîäÿ ê ÷àñòîòíîìó
ïðåäñòàâëåíèþ, ïîëó÷èì âûðàæåíèå äëÿ óíêöèè ðèíà â ïðåäñòàâëåíèè Ëåìàíà
G(r, r ′, ω) =
∑
i
ψN+1i (r)ψ
N+1∗
i (r
′)
~ω − ǫN+1i + iη
+
∑
i
ψN−1i (r)ψ
N−1∗
i (r
′)
~ω − ǫN−1i − iη
, (11)
ãäå η  áåñêîíå÷íî ìàëàÿ âåëè÷èíà, ñëóæàùàÿ äëÿ öåëåé ðåãóëÿðèçàöèè. Èñïîëü-
çóÿ äàííîå ïðåäñòàâëåíèå, ìîæíî âèäåòü, êàê íà îñíîâå çíàíèÿ âîëíîâûõ óíêöèé
è ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè ìîæíî âû÷èñëèòü óíêöèþ ðèíà.
2.2. Óðàâíåíèå Äàéñîíà. Òåîðèÿ âîçìóùåíèé ïðåäïîëàãàåò íàëè÷èå íó-
ëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ è ìåõàíèçìà óëó÷øåíèÿ ïîñëåäíåãî. Ïðåæäå áûëî îïèñàíî,
êàêèì îáðàçîì âîçìîæíî íà îñíîâå ÒÔÏ ïîëó÷èòü âîëíîâûå óíêöèè è ñîáñòâåí-
íûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè è, ñîîòâåòñòâåííî, óíêöèþ ðèíà â íóëåâîì ïðèáëèæåíèè.
Óðàâíåíèå Äàéñîíà [15℄ ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü ìåõàíèçì óëó÷øåíèÿ íà÷àëüíûõ ðå-
çóëüòàòîâ ñ ó÷åòîì ìíîãî÷àñòè÷íûõ ýåêòîâ
G(r, r ′, ω) = G0(r, r
′, ω) +
∫
G0(r
′, r ′′, ω)Σ(r ′′, r ′′′, ω)G(r ′′′, r ′, ω) d 3r′′ d 3r′′′, (12)
ãäå G0(r, r
′, ω)  óíêöèÿ ðèíà äëÿ ñèñòåìû â ðàìêàõ òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ
ĥ0φ
0
i (r) = ǫ
0
iφ
0
i (r), (13)
îïèñûâàåìîé îäíî÷àñòè÷íûì ãàìèëüòîíèàíîì
ĥ0(r) = −
~
2
2m
∇2 + Vext(r) +
∫
e2n(r ′)
|r− r ′|
d 3r′, (14)
ãäå V
ext
 ïîòåíöèàë, ñîçäàâàåìûé àòîìàìè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè. Ôóíêöèþ
ðèíà G0(r, r
′, ω) ïîëó÷àþò íà îñíîâå óðàâíåíèÿ (11), èñïîëüçóÿ âîëíîâûå óíê-
öèè φ0i (r) è ýíåðãèè ǫ
0
i . Íåëîêàëüíàÿ çàâèñÿùàÿ îò ÷àñòîòû óíêöèÿ Σ(r
′′, r ′′′, ω)
åñòü íåýðìèòîâ îïåðàòîð ñîáñòâåííîé ýíåðãèè, êîòîðûé ñîäåðæèò âñå ìíîãî÷àñòè÷-
íûå ýåêòû îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñâåðõ ïîòåíöèàëà Õàðòðè.
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Èñïîëüçóÿ ïðåäñòàâëåíèå Ëåìàíà (11) è ïîäñòàâèâ åãî â (12), ìû ïîëó÷èì äëÿ âîë-
íîâûõ óíêöèé ψi(r) è ýíåðãèé ǫi ñëåäóþùåå óðàâíåíèå
ĥ0(r)ψi(r) +
∫
Σ(r, r ′; ǫi/~)ψi(r
′) d 3r′ = ǫiψi(r), (15)
êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ íåëèíåéíûì ïî ǫi . Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî îíî âûãëÿäèò î÷åíü ïî-
õîæèì íà îäíî÷àñòè÷íûå óðàâíåíèÿ òàêèõ ïîäõîäîâ òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ, êàê
ìåòîäû Õàðòðè, Õàðòðè Ôîêà è ÒÔÏ, îíî âûõîäèò çà ðàìêè ïðèáëèæåíèÿ ñðåä-
íåãî ïîëÿ, ïîñêîëüêó îïåðàòîð ñîáñòâåííîé ýíåðãèè âêëþ÷àåò â ñåáÿ äèíàìè÷åñêèå
ìíîãîýëåêòðîííûå ïðîöåññû. Ñëåäîâàòåëüíî, óíêöèè ψi(r) è ýíåðãèè ǫi íå äîëæ-
íû âîñïðèíèìàòüñÿ êàê îäíî-ýëåêòðîííûå âåëè÷èíû.
Äëÿ ëó÷øåãî ïîíèìàíèÿ èçè÷åñêîé ñóùíîñòè îïåðàòîðà ñîáñòâåííîé ýíåðãèè
ïåðåïèøåì óðàâíåíèå Äàéñîíà, çàìåíÿÿ G íà G0+G0ΣG è îïóñêàÿ çíàê èíòåãðè-
ðîâàíèÿ
G = G0 +G0ΣG0 +G0ΣG0ΣG0 +G0ΣG0ΣG0ΣG0 + · · · (16)
Êàê âèäèì, ýòî óðàâíåíèå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òèïè÷íîå óðàâíåíèå òåîðèè ðàññåÿ-
íèÿ, ãäå ðàçëè÷íûå ÷ëåíû â ñóììå îïèñûâàþò îäèíî÷íûå, äâîéíûå, òðîéíûå è ò. ä.
ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ, à Σ  ðàññåèâàþùèé ïîòåíöèàë. Ëåãêî ïðîâåñòè íåîáõîäèìûå
àíàëîãèè è ïðåäñòàâèòü ïðîöåññ ñ ïîìîùüþ äèàãðàìì Ôåéíìàíà. Èíòåðïðåòàöèÿ
â ðàìêàõ òåîðèè ðàññåÿíèÿ ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü ïðèáëèæåíèå äëÿ Σ ïóòåì ñóì-
ìèðîâàíèÿ íåîáõîäèìîãî ÷èñëà äèàãðàìì äëÿ êîíêðåòíîé ýëåêòðîííîé ñèñòåìû.
Îäíàêî â îáùåì ñëó÷àå ñõîäèìîñòü ïîäîáíûõ ïðèáëèæåíèé îñòàâëÿåò æåëàòü ëó÷-
øåãî, ïîýòîìó ìû îñòàíîâèìñÿ íà ñèñòåìàòè÷åñêîì àëãåáðàè÷åñêîì ìåòîäå.
3. Ìåòîä ðàñ÷åòà
3.1. Ïðèáëèæåíèå GW. Íà ïðàêòèêå íåâîçìîæíî ïîëó÷èòü òî÷íîå âûðà-
æåíèå äëÿ ñîáñòâåííîé ýíåðãèè, ïîýòîìó íåîáõîäèìî àïïðîêñèìèðîâàòü åå, íàïðè-
ìåð, èñïîëüçóÿ ïðèáëèæåíèå GW [8, 9℄. Ïîñëåäíåå ñîäåðæèò â ñåáå îáìåííîå âçàè-
ìîäåéñòâèå è ïîçâîëÿåò ó÷åñòü â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè ýëåêòðîííóþ êîððåëÿöèþ
ΣGW(r, r ′; τ) = i~G0(r, r
′; τ)W (r, r ′; τ + η). (17)
Äëÿ âû÷èñëåíèÿ âêëàäà ñîáñòâåííîé ýíåðãèè â ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè êâàçè÷àñòèö
óäîáíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ïðåîáðàçîâàíèåì Ôóðüå
ΣGW(r, r ′;ω) =
i~
2π
∫ ∞
−∞
G0(r, r
′;ω + ω′)W (r, r ′;ω′)eiω
′η dω′. (18)
Â ïðàâîé ÷àñòè ðàâåíñòâà ïåðâàÿ óíêöèÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàññìîòðåííóþ âû-
øå óíêöèþ ðèíà íåâçàèìîäåéñòâóþùåé ñèñòåìû (13), à âòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ äèíàìè-
÷åñêè ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì W (r, r ′;ω) , êîòîðàÿ ñâÿçàíà
ñ ïðÿìûì êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì v(r, r ′) ÷åðåç îáðàòíóþ óíêöèþ äèýëåê-
òðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè ïî îðìóëå
W (r, r ′;ω) =
∫
ǫ−1(r, r ′′;ω)v(r ′′, r ′) d 3r′′ =
= v(r, r ′) +
∫
nind(r, r
′;ω)v(r ′′, r ′) d 3r′′. (19)
Ýêðàíèðîâàííîå âçàèìîäåéñòâèå W (r, r ′;ω) îïèñûâàåò ýåêòèâíûé ïîòåíöèàë,
èíäóöèðîâàííûé â òî÷êå r
′
êâàçè÷àñòèöåé, íàõîäÿùåéñÿ â òî÷êå r : êóëîíîâñêèé
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ïîòåíöèàë ýëåêòðîíà îòòàëêèâàåò íàõîäÿùèåñÿ ïî ñîñåäñòâó äðóãèå ýëåêòðîíû è
òàêèì îáðàçîì îðìèðóåò îáìåííî-êîððåëÿöèîííóþ äûðêó, ÷åé ýåêòèâíûé ïî-
ëîæèòåëüíûé çàðÿä nind(r, r
′;ω) , â ñâîþ î÷åðåäü, ýêðàíèðóåò ïðÿìîé êóëîíîâñêèé
ïîòåíöèàë v(r, r ′) . Àíàëîãè÷íî, ýåêòèâíûé îòðèöàòåëüíûé çàðÿä ýêðàíèðóåò
êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë äûðêè. Äëÿ ðàñ÷åòà óíêöèè äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàå-
ìîñòè â ïðèáëèæåíèè GW èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä ñëó÷àéíîé àçû (RPA) [16℄
ǫ(r, r ′;ω) = δ(r− r ′)−
∫
v(r, r ′)P (r, r ′;ω) d 3r′′, (20)
P (r, r ′; τ) = i~G0(r, r
′; τ)G0(r
′, r;−τ). (21)
Äàííîå ïðèáëèæåíèå ó÷èòûâàåò îïðåäåëåííóþ ñîâîêóïíîñòü ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ,
óïîìÿíóòûõ âûøå. Èñïîëüçóÿ âûðàæåíèå (11) äëÿ G0 , ìû ìîæåì ïîëó÷èòü äëÿ
óðüå-ïðåîáðàçîâàíèÿ óíêöèè ïîëÿðèçàöèè (20) îðìóëó
P (r, r ′, ω) =
occ.∑
i
unocc.∑
j
φ0i (r)φ
0∗
i (r
′)φ0j (r
′)φ0∗j (r) ×
×
(
1
~ω + ǫ0i − ǫ
0
j + iη
−
1
~ω + ǫ0j − ǫ
0
i − iη
)
(22)
â òåðìèíàõ âîëíîâûõ óíêöèé óíêöèè φ0i (r) è ýíåðãèè ǫ
0
i .
Ñòîèò çàìåòèòü, ÷òî â ðàìêàõ èçëîæåííîãî îðìàëèçìà ìåòîä Õàðòðè Ôîêà
ìîæåò áûòü ïîëó÷åí, åñëè ìû ïðåíåáðåæåì çàâèñèìîñòüþ ñîáñòâåííîé ýíåðãèè îò
÷àñòîòû:
ΣHF(r, r ′) = i~G0(r, r
′;−η)v(r, r ′). (23)
Ñðàâíèâàÿ ýòî âûðàæåíèå ñ (17), ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ïðèáëèæåíèå GW ÿâëÿ-
åòñÿ ðàçëîæåíèåì ñîáñòâåííîé ýíåðãèè äî ïåðâîãî ïîðÿäêà ïî ýêðàíèðîâàííîìó
âçàèìîäåéñòâèþ, ÷òî ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü ãîðàçäî áîëüøåé òî÷íîñòè, ÷åì èñïîëüçî-
âàíèå ïðÿìîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà. Â ñèëó îðìàëüíîé ñõîæåñòè äâóõ ïîä-
õîäîâ GW ìîæåò áûòü èíòåðïðåòèðîâàí êàê ìåòîä Õàðòðè Ôîêà ñ äèíàìè÷åñêè
ýêðàíèðîâàííûì âçàèìîäåéñòâèåì W âìåñòî ñòàòè÷åñêîãî ïðÿìîãî v .
3.2. ×èñëåííàÿ ðåàëèçàöèÿ. Äëÿ ðàñ÷åòà çîííîé ñòðóêòóðû áîëåå ýåê-
òèâíûì ÿâëÿåòñÿ íàõîæäåíèå ǫi íåïîñðåäñòâåííî èç êâàçè÷àñòè÷íîãî óðàâíåíèÿ
(15). Áîëåå òîãî, ìîæíî èñïîëüçîâàòü òîò àêò, ÷òî îíî îðìàëüíî î÷åíü ïîõîæå
íà óðàâíåíèå Êîíà Øýìà (3). Ïåðåïèøåì ïîñëåäíåå â áîëåå óäîáíîì âèäå:
ĥ0ϕ
KS
i (r) + Vxcϕ
KS
i (r) = ε
KS
i ϕ
KS
i (r), (24)
ãäå Vxc  ëîêàëüíûé îáìåííî-êîððåëÿöèîííûé ïîòåíöèàë. Âî ìíîãèõ ñëó÷àÿõ ñîá-
ñòâåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè εKSi ñàìè ïî ñåáå äàþò ïðèåìëåìóþ îöåíêó ýëåêòðîí-
íîé ñòðóêòóðû è íàõîäÿòñÿ â êà÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì. Äëÿ ñèñòåì,
â êîòîðûõ êâàçè÷àñòè÷íûå âîëíîâûå óíêöèè èçâåñòíû, çà÷àñòóþ ñïðàâåäëèâî
ϕKSi (r) ≈ ψ(r) [23℄. Äàííûå àêòû ïîçâîëÿþò çàêëþ÷èòü, ÷òî ïîïðàâêè, âíîñè-
ìûå îïåðàòîðîì ñîáñòâåííîé ýíåðãèè Σ(r, r ′; ǫi/~)−Vxc(r)δ(r−r
′) , ìàëû è ïåðâûé
ïîðÿäîê òåîðèè âîçìóùåíèé ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íûì
εi ≈ ε
KS
i + 〈ϕ
KS
i |Σ(ǫi/~)− Vxc|ϕ
KS
i 〉. (25)
åøåíèå äàííîãî íåëèíåéíîãî óðàâíåíèÿ ïîäðàçóìåâàåò çíàíèå ÷àñòîòíîé çàâèñè-
ìîñòè îïåðàòîðà ñîáñòâåííîé ýíåðãèè, êîòîðàÿ â îáùåì ñëó÷àå íåèçâåñòíà. Ïîýòîìó
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ìû èñïîëüçóåì ëèíåéíîå ðàçëîæåíèå
Σ(r, r ′; ǫi/~) ≈ Σ(r, r
′; ǫKSi /~) +
ǫi − ǫ
KS
i
~
∂Σ(r, r ′; ǫKSi /~)
∂ω
, (26)
êîòîðîå, â ñâîþ î÷åðåäü, äàåò
εi ≈ ε
KS
i + Zi〈ϕ
KS
i |Σ(ǫ
KS
i /~)− Vxc|ϕ
KS
i 〉, (27)
ãäå àêòîð ðåíîðìàëèçàöèè äëÿ êâàçè÷àñòèö çàäàåòñÿ âûðàæåíèåì
Zi =
(
1−
〈
ϕKSi
∣∣∣∣1~ ∂Σ(r, r ′; ǫKSi /~)∂ω
∣∣∣∣ϕKSi 〉)−1 . (28)
àçäåëèâ ýêðàíèðîâàííîå âçàèìîäåéñòâèå W íà ïðÿìîå êóëîíîâñêîå v è îñòà-
òîê W−v , ìû ìîæåì îòäåëüíî àíàëèçèðîâàòü âêëàä îáìåííîãî è êîððåëÿöèîííîãî
âçàèìîäåéñòâèé â ñîáñòâåííóþ ýíåðãèþ â ïðèáëèæåíèè GW
ΣGW = i~GKS0 W = i~G
KS
0 v + i~G
KS
0 (W − v) = Σ
GW
x +Σ
GW
c . (29)
Âìåñòî G0 ìû èñïîëüçóåì çäåñü óíêöèþ ðèíà, ïîëó÷åííóþ ðåøåíèåì óðàâíåíèé
Êîíà Øýìà GKS0 . Ïîäñòàâëÿÿ äàííîå ðàçëîæåíèå â ðàâåíñòâî (18), áóäåì èìåòü
ΣGWx (r, r
′;ω) =
i~
2π
∞∫
−∞
~G0(r, r
′;ω + ω′)v(r, r ′)eiω
′η dω′, (30)
ΣGW(r, r ′;ω) =
i~
2π
∞∫
−∞
~G0(r, r
′;ω + ω′)[W (r, r ′;ω′)− v(r, r ′)]eiω
′η dω′. (31)
Èíòåãðàë â óðàâíåíèè (30) ìîæåò áûòü íàéäåí àíàëèòè÷åñêè, â ðåçóëüòàòå ïî-
ëó÷àåì èçâåñòíîå âûðàæåíèå äëÿ îáìåííîãî ñëàãàåìîãî Õàðòðè Ôîêà
〈ϕKSi |Σ
GW
x |ϕ
KS
i 〉 =
occ.∑
j
∫
ϕKS∗i (r)ϕ
KS
i (r
′)ϕKSj (r)ϕ
KS∗
j (r
′)
|r− r ′|
d 3r d 3r′. (32)
Â îáùåì ñëó÷àå ñëàãàåìîå (31) íåîáõîäèìî íàõîäèòü ÷èñëåííî. Äëÿ ýòèõ öå-
ëåé êîíòóð èíòåãðèðîâàíèÿ äåîðìèðóþò â êîìïëåêñíóþ ïëîñêîñòü òàê, ÷òîáû
àíàëèòè÷åñêèå ïðîäîëæåíèÿ G0 è W áûëè áîëåå ãëàäêèìè âíóòðè.
Ïóñòü âîëíîâûå óíêöèè â ÒÔÏ ïðåäñòàâëåíû â áàçèñå {ζα(r)} . Â ñîîòâåòñòâèè
ñ ðàâåíñòâîì (22) ìû ìîæåì çàïèñàòü óíêöèþ ïîëÿðèçàöèè è âñå îòíîñÿùèåñÿ ê
íåé âåëè÷èíû ÷åðåç ïðîèçâåäåíèÿ ξµ(r) = ζ
∗
α(r)ζβ(r) , ãäå µ = (α, β) :
P (r, r ′;ω) =
∑
µ,ν
Pµν(ω)ξ
∗
µ(r)ξµ(r
′). (33)
Îïèøåì òåïåðü ïîøàãîâûé àëãîðèòì ðåøåíèÿ:
• âû÷èñëÿþòñÿ âîëíîâûå óíêöèè ϕKS(r) è ýíåðãèè ǫKSi , íà ýòîì ýòàïå ìîæíî
âû÷èñëèòü îáìåííûé ÷ëåí (32);
• ìàòðèöà ïîëÿðèçàöèè Pµ,ν(ω) âû÷èñëÿåòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ (22);
• ìàòðèöà äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè íàõîäèòñÿ ïî îðìóëå
ǫµν = δµν −
∑
γ
vµγPγν(ω);
ÀÑ×ÅÒ ÇÎÍÍÎÉ ÑÒÓÊÒÓÛ ÏÎËÓÏÎÂÎÄÍÈÊÎÂ. . . 93
• ðàññ÷èòûâàåòñÿ ýêðàíèðîâàííîå âçàèìîäåéñòâèå Wµν(ω) =
∑
γ ǫ
−1
µγ (ω)vγν ;
• êîððåëÿöèîííûé ÷ëåí 〈ϕKSi |Σ
GW
x |ϕ
KS
i 〉 âû÷èñëÿåòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ îðìó-
ëîé (31);
• ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè êâàçè÷àñòèö âû÷èñëÿþòñÿ ïî (27), (28).
Äàííûé àëãîðèòì áûë ðåàëèçîâàí â ïðîãðàììíîì êîäå Berkeley GW. Êîä ïðåä-
ñòàâëÿåò ñîáîé íàäñòðîéêó äëÿ ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà GW â îïèñàííîé îðìóëè-
ðîâêå. Äëÿ ðàñ÷åòà íà÷àëüíûõ ïðèáëèæåíèé âîëíîâûõ óíêöèé è ñîáñòâåííûõ
çíà÷åíèé ýíåðãèè ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû ëþáûå îáùåäîñòóïíûå êîäû. Â íàøåì
ñëó÷àå áûë èñïîëüçîâàí ïàêåò Quantum Espresso [17℄. GW-êîä äàåò âîçìîæíîñòü
ýåêòèâíî ðàññ÷èòûâàòü êâàçè÷àñòè÷íûå óðîâíè ýíåðãèè, èñïîëüçóÿ âûñîêèå ïà-
ðàìåòðû ñõîäèìîñòè, ñîõðàíÿþùèå íîðìó ïñåâäîïîòåíöèàëû è áàçèñ èç ïëîñêèõ
âîëí [18, 19℄, à òàêæå èíòåðïîëÿöèþ Âàíüå [11℄. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî êîä
ïðåäîñòàâëÿåò âîçìîæíîñòü ðåøàòü óðàâíåíèå Áåòå Ñîëïèòåðà [13, 20℄, ïîçâî-
ëÿþùåå, â ÷àñòíîñòè, èññëåäîâàòü ýêñèòîííûå âîçáóæäåíèÿ è íàõîäèòü ñïåêòðû
ïîãëîùåíèÿ êðèñòàëëîâ.
4. Ïðèìåðû ðàñ÷åòîâ â ïðèáëèæåíèè GW
Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî ñàìîå ïåðâîå óïîìèíàíèå î ìîäåëè êâàçè÷àñòèö áûëî
â 1965 ã. â ñòàòüå Õåäèíà [8℄, ââèäó áîëüøîé âû÷èñëèòåëüíîé åìêîñòè ïåðâûå
êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèå ðàñ÷åòû ïî ìåòîäó GW áûëè ïðîèçâåäåíû òîëüêî â ñå-
ðåäèíå 80-õ ãîäîâ Õàéáåðòñîíîì è Ëóè [9℄ è íåçàâèñèìî îëäáè [22℄. Íåñìîòðÿ
íà íåèçáåæíóþ íåîáõîäèìîñòü ââåäåíèÿ íåñêîëüêèõ äîïîëíèòåëüíûõ ïðèáëèæå-
íèé â ïðîöåññå ðàñ÷åòà, ñâÿçàííóþ ñ îãðàíè÷åííûìè êîìïüþòåðíûìè ìîùíîñòÿ-
ìè, èìåâøèìèñÿ â òî âðåìÿ, äàæå ïåðâûå ðåçóëüòàòû áûëè ìíîãîîáåùàþùèìè.
àññ÷èòàííàÿ óêàçàííûìè àâòîðàìè øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû äëÿ Si íàõîäèòñÿ
â ïðåäåëàõ 0.10.2 ýÂ îò ýêñïåðèìåíòàëüíîãî çíà÷åíèÿ. Âñêîðå ïîñëå ýòîãî øèðèíà
çîíû ïðîâîäèìîñòè áûëà îöåíåíà äëÿ ìíîãèõ äðóãèõ ïîëóïðîâîäíèêîâ ñ òîé æå
ñàìîé òî÷íîñòüþ [21℄. Ïîñëå ýòîãî ïðèáëèæåíèå GW áûëî ïðèìåíåíî ñ óñïåõîì
äëÿ ðàñ÷åòîâ áîëüøîãî ÷èñëà ïîëóïðîâîäíèêîâ. Ïðèíöèïèàëüíûé ýåêò ïîïðàâ-
êè ñîáñòâåííîé ýíåðãèè íà çîííóþ ñòðóêòóðû âûðàæàåòñÿ â ñäâèãå âíèç âàëåíòíîé
çîíû è ñäâèãå ââåðõ çîíû ïðîâîäèìîñòè, óâåëè÷èâàÿ òàêèì îáðàçîì ýíåðãåòè÷å-
ñêóþ ùåëü. èñ. 1 èëëþñòðèðóåò ýòîò ýåêò.
Ïðèìåíèìîñòü ìåòîäà íå îãðàíè÷èâàåòñÿ òîëüêî ïîëóïðîâîäíèêàìè è èçîëÿ-
òîðàìè. Êîððåëÿöèîííî-èíäóöèðîâàííîå óìåíüøåíèå øèðèíû çîíû ïðîâîäèìîñòè
äëÿ ìåòàëëîâ òàêæå ìîæåò áûòü îïèñàíî â ðàìêàõ ïîïðàâêè ñîáñòâåííîé ýíåðãèè
GW. Óìåíüøåíèå øèðèíû çîíû îòðàæàåò ýåêò óâåëè÷åíèÿ ýåêòèâíîé ìàññû
êâàçè÷àñòèö (îáëàêî ïîëÿðèçàöèè óâåëè÷èâàåò ìàññó ýëåêòðîíà) ïî ñðàâíåíèþ ñî
ñâîáîäíûì ýëåêòðîíîì. Ïî ýòîé ïðè÷èíå îïåðàòîð ñîáñòâåííîé ýíåðãèè åùå èíîãäà
íàçûâàþò îïåðàòîðîì ìàññû. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà çîíà ïðîâîäèìîñòè äëÿ íàòðèÿ.
Óìåíüøåíèå øèðèíû çîíû âñëåäñòâèå ïîïðàâîê GW ïðèâîäèò ê ïî÷òè èäåàëüíî-
ìó ñîãëàñèþ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Áîëåå òîãî, â ðàìêàõ èñïîëüçóåìîãî
îðìàëèçìà ìîæíî òàêæå èññëåäîâàòü äèíàìèêó ðåëàêñàöèè. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå
äàííûå ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ïóòåì äâóõîòîííîé îòîýìèññèîííîé ñïåêòðîñêî-
ïèè, â êîòîðîé ïåðâûé îòîí èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âîçáóæäåíèÿ, à âòîðîé  äëÿ çîí-
äèðîâàíèÿ ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû. Âðåìåííîé ïðîìåæóòîê ìåæäó îòîíàìè ìîæåò
áûòü èçìåíåí òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû íàáëþäàòü äèíàìèêó ñèñòåìû íà ðàçëè÷íûõ
ñòàäèÿõ. Íà ðèñ. 3 íà ïðèìåðå Ag ïîêàçàíà òåîðåòè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü ïî îðìóëå
τ = Γ−1 , ïîëó÷åííàÿ ïî ìíèìîé ÷àñòè ýíåðãèè êâàçè÷àñòèö, è ýêñïåðèìåíòàëüíûå
äàííûå äâóõîòîííîé ñïåêòðîñêîïèè. Âèäíî õîðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó òåîðèåé è
ýêñïåðèìåíòîì.
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èñ. 1. Ýíåðãåòè÷åñêàÿ çîííàÿ ñòðóêòóðà äëÿ êðåìíèÿ â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîé
ïëîòíîñòè ÒÔÏ (øòðèõîâûå ëèíèè) è â ðàìêàõ GW-ïðèáëèæåíèÿ. Êàê âèäíî, ïîïðàâêè
GW ñäâèãàþò ñîîòâåòñòâóþùèå ýíåðãåòè÷åñêèå çîíû âíèç èëè ââåðõ, ïðè ýòîì îñòàâëÿÿ
äèñïåðñèþ íåèçìåííîé [9℄
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èñ. 2. Ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð äëÿ íàòðèÿ â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè
ÒÔÏ (øòðèõîâàÿ ëèíèÿ), GW-ïðèáëèæåíèÿ â ñðàâíåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè
(êðåñòû) [23℄
5. åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ è èõ îáñóæäåíèå
Íà ðèñ. 46 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà çîííîé ñòðóêòóðû äëÿ àðñåíèäà
ãàëëèÿ (GaAs), îñàòà àëþìèíèÿ (AlP) è õëîðèäà ëèòèÿ (LiCl). Ïåðâûé ÿâëÿåò
ñîáîé òèïè÷íûé ïîëóïðîâîäíèê ñ îòíîñèòåëüíî ìàëûì çíà÷åíèåì øèðèíû çàïðå-
ùåííîé çîíû, âî âòîðîì øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû áîëüøå, è, íàêîíåö, òðåòèé
ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì èçîëÿòîðîì. ÒÔÏ-ðàñ÷åò áûë ðåàëèçîâàí â ðàìêàõ ìîäåëè
ïñåâäîïîòåíöèàëà. Ïñåâäîïîòåíöèàëû äëÿ àëþìèíèÿ, ãàëëèÿ, ìûøüÿêà, îñîðà
è ëèòèÿ âêëþ÷àþò ýëåêòðîííûå óðîâíè âíåøíèõ îáîëî÷åê. Âëèÿíèå ó÷åòà âíóò-
ðåííèõ îáîëî÷åê áûëî òàêæå îöåíåíî è îêàçàëîñü ìàëî â ðàñ÷åòàõ äëÿ ðàññìàò-
ðèâàåìûõ ýëåìåíòîâ. Áûë ïðèìåíåí áàçèñ èç ïëîñêèõ âîëí. ðàíè÷íîå çíà÷åíèå
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èñ. 3. Äèíàìèêà ðåëàêñàöèè, èçìåðåííàÿ ñ ïîìîùüþ âðåìåííî-ðàçðåøåííîé äâóõîòîí-
íîé îòîýìèññèîííîé ñïåêòðîñêîïèè (ðîìáû) è ðàññ÷èòàííàÿ â ïðèáëèæåíèè GW [24℄
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èñ. 4. Çîííàÿ ñòðóêòóðà GaAs, ðàññ÷èòàííàÿ â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè
(øòðèõîâàÿ ëèíèÿ) è â ïðèáëèæåíèè GW (ñïëîøíûå ëèíèè). Ïî îñè x îòëîæåíà êîîð-
äèíàòà âíóòðè çîíû Áðèëëþýíà è îòìå÷åíû òî÷êè ìàêñèìàëüíîé ñèììåòðèè. Øèðèíà
çàïðåùåííîé çîíû ñîñòàâëÿåò: ïðÿìàÿ ùåëü âäîëü ΓΓ  0.33 (ÒÔÏ), 1.35 (GW), 1.42 ýÂ
(ýêñïåðèìåíò [25℄); íåïðÿìàÿ âäîëü ΓX  1.31 (ÒÔÏ), 2.30 (GW), 1.98 ýÂ (ýêñïåðè-
ìåíò) [26℄
êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè áûëî âçÿòî íà óðîâíå 1360 ýÂ (100 èäáåðã). Â ðàñ÷åòå ÒÔÏ
áûëî èñïîëüçîâàíî 600 ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí. Äëÿ äèýëåêòðè÷åñêîé óíêöèè òàêæå
èñïîëüçîâàíî ãðàíè÷íîå çíà÷åíèå ýíåðãèè â 1360 ýÂ.
Ìîæíî âèäåòü, êàê GW-ïîäõîä óëó÷øàåò ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-
íûìè, íå èçìåíÿÿ ýíåðãåòè÷åñêóþ äèñïåðñèþ. Äëÿ àðñåíèäà ãàëëèÿ îáùèé âèä
äèñïåðñèîííûõ ñîîòíîøåíèé ñîâïàäàåò ñ ðåçóëüòàòàìè ïðåäûäóùèõ ðàñ÷åòîâ [12,
31, 32℄, îäíàêî â íàøè ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû íåñêîëüêî ëó÷øå ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ øèðèíû ïðÿìîé ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè: 1.35 ýÂ (ðàñ-
÷åò) ïî ñðàâíåíèþ 1.42 ýÂ (ýêñïåðèìåíò). Çíà÷åíèå øèðèíû çàïðåùåííîé çîíû â
ðàìêàõ ÒÔÏ ðàâíî 0.33 ýÂ. îðàçäî ìåíüøåå ñîãëàñèå íàáëþäàåòñÿ äëÿ ïàðàìåòðà
øèðèíû íåïðÿìîé ùåëè âäîëü ΓX , ïðè÷åì GW ïåðåîöåíèâàåò âåëè÷èíó ùåëè:
1.31 (ÒÔÏ), 2.30 (GW), 1.98 ýÂ (ýêñïåðèìåíò). Äàííûé àêò ìîæåò áûòü ñâÿçàí
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èñ. 5. Çîííàÿ ñòðóêòóðà AlP, ðàññ÷èòàííàÿ â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè (ïëþñû,
ñïëîøíûå ëèíèè) è â ïðèáëèæåíèè GW (êðåñòû, øòðèõîâàÿ ëèíèÿ). Ïî îñè x îòëîæåíà
êîîðäèíàòà âíóòðè çîíû Áðèëëþýíà è îòìå÷åíû òî÷êè ìàêñèìàëüíîé ñèììåòðèè. Øè-
ðèíà çàïðåùåííîé çîíû ñîñòàâëÿåò: ïðÿìàÿ ùåëü âäîëü ΓΓ  2.9 (ÒÔÏ), 3.9 (GW),
3.63 ýÂ (ýêñïåðèìåíò [27℄); íåïðÿìàÿ âäîëü ΓX  1.4 (ÒÔÏ), 2.51 (GW), 2.50 ýÂ (ýêñïå-
ðèìåíò [27℄)
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èñ. 6. Çîííàÿ ñòðóêòóðà LiCl, ðàññ÷èòàííàÿ â ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè (øòðè-
õîâàÿ ëèíèÿ) è â ïðèáëèæåíèè GW (ñïëîøíûå ëèíèè). Ïî îñè x îòëîæåíà êîîðäèíàòà
âíóòðè çîíû Áðèëëþýíà è îòìå÷åíû òî÷êè ìàêñèìàëüíîé ñèììåòðèè. Øèðèíà çàïðåùåí-
íîé çîíû ñîñòàâëÿåò: ïðÿìàÿ ùåëü âäîëü ΓΓ  6.2 (ÒÔÏ), 9.5 (GW), 9.40 ýÂ (ýêñïåðè-
ìåíò [28℄); íåïðÿìàÿ âäîëü ΓX 6.1 (ÒÔÏ), 9.7 (GW), 9.8 ýÂ (ïðåäûäóùèå ðàñ÷åòû [12℄)
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êàê ñ òî÷íîñòüþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèé, òàê è ñî ñëîæíîñòüþ ÷èñëåííîãî
îïðåäåëåíèÿ ìèíèìóìà íåïðÿìîé ùåëè â íàïðàâëåíèè ΓX . Ñ äðóãîé ñòîðîíû,
øèðèíà íåïðÿìîé ùåëè â ðàñ÷åòàõ âäîëü ΓL åñòü 1.95 ýÂ.
Äëÿ AlP øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû â ðàñ÷åòå ïî ìåòîäó GW òàêæå íàõîäèò-
ñÿ â ãîðàçäî ëó÷øåì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ÷åì ñ øèðèíîé,
ïîëó÷åííîé ñ ïîìîùüþ ÒÔÏ. Øèðèíà íåïðÿìîé ùåëè ΓX ïðàêòè÷åñêè ñîâ-
ïàäàåò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèåì â ñëó÷àå GW-ðàñ÷åòà: 1.4 (ÒÔÏ), 2.51
(GW), 2.50 ýÂ (ýêñïåðèìåíò); øèðèíà ïðÿìîé ùåëè ΓΓ îáëàäàåò áîëüøåé ïî-
ãðåøíîñòüþ: 2.9 (ÒÔÏ), 3.9 (GW), 3.63 ýÂ (ýêñïåðèìåíò). Ïîñëåäíåå ìîæåò áûòü
îáúÿñíåíî èñõîäÿ èç òîãî àêòà, ÷òî âåðõ âàëåíòíîé çîíû äëÿ AlP ñîîòâåòñòâóåò
âûñîêîëîêàëèçîâàííîìó ñîñòîÿíèþ, êîòîðîå, êàê ïðàâèëî, òðóäíî îïèñàòü ñ ïî-
ìîùüþ áàçèñà èç ïëîñêèõ âîëí. Àíàëîãè÷íî, ïðîâîäÿ ñðàâíåíèå ñ ïðåäûäóùèìè
ðàáîòàìè [12, 3133℄, ìîæíî âèäåòü â öåëîì ñõîäíóþ êàðòèíó è íåìíîãî ëó÷øåå
ñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòû ñ ýêñïåðèìåíòîì.
Íàêîíåö, äëÿ èçîëÿòîðà LiCl øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû ñîñòàâëÿåò: ïðÿìàÿ
ùåëü âäîëü ΓΓ  6.2 (ÒÔÏ), 9.5 (GW), 9.40 ýÂ (ýêñïåðèìåíò [28℄); íåïðÿìàÿ
ùåëü âäîëü ΓX  6.1 (ÒÔÏ), 9.7 (GW), 9.8 ýÂ (ïðåäûäóùèå ðàñ÷åòû [12℄). Â îá-
ùåì âèäíà ñõîäíàÿ êàðòèíà äëÿ âñåõ òðåõ ïîëóïðîâîäíèêîâ ñ ðàçíûìè øèðèíàìè
çàïðåùåííîé çîíû: ðåçóëüòàòû íàñòîÿùåé ðàáîòû ïðè ñðàâíåíèè ñ ïðåäûäóùèìè
ïîäîáíûìè ðàñ÷åòàìè [12, 3133℄ ïîêàçûâàþò ëó÷øåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì,
÷òî ïîçâîëÿåò åùå ðàç îòìåòèòü öåëåñîîáðàçíîñòü ïðèìåíåíèÿ ðåàëèçîâàííîãî ïîä-
õîäà G0W0 .
Çàêëþ÷åíèå
Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îäíîé èç îñíîâíûõ ïðîáëåì ðåàëèçàöèè òî÷íûõ ðàñ÷åòîâ
çîííîé ñòðóêòóðû ÿâëÿåòñÿ àíàëèç ñõîäèìîñòè êîíå÷íûõ äàííûõ â çàâèñèìîñòè îò
íà÷àëüíûõ ïàðàìåòðîâ. Â êà÷åñòâå íà÷àëüíûõ ïàðàìåòðîâ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü
êîëè÷åñòâî áàçèñíûõ óíêöèé â íà÷àëüíîì ðàñ÷åòå ÒÔÏ (â ñëó÷àå èñïîëüçîâà-
íèÿ áàçèñà, ñîñòîÿùåãî èç ïëîñêèõ âîëí, èõ ìàêñèìàëüíóþ êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ
E
ut
), êîëè÷åñòâî ðàññ÷èòûâàåìûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ çîí N
bands
, ãðàíè÷íîå çíà÷å-
íèå ýíåðãèè äëÿ ðàñ÷åòà äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè Eǫ
ut
. Ýòè òðè ïàðàìåò-
ðà îïðåäåëÿþò âû÷èñëèòåëüíóþ ñëîæíîñòü ðàñ÷åòîâ. Ïðè ýòîì, ïûòàÿñü äîáèòüñÿ
íåîáõîäèìîé òî÷íîñòè, íå ñòîèò çàáûâàòü î òîì, ÷òî èñïîëüçóåìûé ìåòîä âñå æå ÿâ-
ëÿåòñÿ ïðèáëèæåííûì, ïîñêîëüêó ðåàëèçîâàí â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé. Èíà÷å
ãîâîðÿ, ñóùåñòâóþò òàêæå èçè÷åñêèå îãðàíè÷åíèÿ íà ïðåäåëüíóþ òî÷íîñòü. Äëÿ
ðàñ÷åòà ýíåðãåòè÷åñêîé ñòðóêòóðû AlP àíàëèç ñõîäèìîñòè ïîêàçàë, ÷òî ïî E
ut
è
Eǫ
ut
ñõîäèìîñòü êîíå÷íûõ ðåçóëüòàòîâ ëåæèò â ïðåäåëàõ 0.025 ýÂ, ïî N
bands
ñõî-
äèìîñòü ëåæèò â òåõ æå ïðåäåëàõ. Ñîâìåñòíûé àíàëèç ñõîäèìîñòè ïî âñåì òðåì
ïàðàìåòðàì ïîçâîëèò îïðåäåëèòü, êàêèì îáðàçîì ìîæíî åùå óëó÷øèòü ðåçóëüòà-
òû, îäíàêî âñå åùå ïðåäñòàâëÿåò çíà÷èòåëüíóþ âû÷èñëèòåëüíóþ ñëîæíîñòü.
Ñðàâíèâàÿ GW-ïîäõîä ñ äðóãèìè ìåòîäàìè îïèñàíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû
ïîëóïðîâîäíèêîâ, ìîæíî îòìåòèòü íåñêîëüêî ìîìåíòîâ. Âî-ïåðâûõ, ïî ñðàâíåíèþ
ñ ïðèáëèæåííûìè ïîäõîäàìè âðîäå ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè èëè ìåòîäà k • p [7℄
GW-ïðèáëèæåíèå ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü ãîðàçäî áîëåå ïîëíîãî îïèñàíèÿ ñèñòåìû,
ïîñêîëüêó ó÷èòûâàåò ìíîãî÷àñòè÷íûå ýåêòû â ÿâíîì âèäå. Âî-âòîðûõ, îïè-
ñàííûé ìåõàíèçì ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íàäñòðîéêó íàä ðåçóëüòàòàìè ÒÔÏ, ïîýòîìó
ïî êðàéíåé ìåðå â îòíîøåíèè ïðèáëèæåíèÿ ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè äàåò âîçìîæ-
íîñòü áîëåå òî÷íî ðàññ÷èòàòü ýíåðãåòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó. Áîëåå ñëîæíûå ñõåìû
îïèñàíèÿ îáìåííî-êîððåëÿöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âíóòðè ÒÔÏ ïîçâîëÿþò ñà-
ìè ïî ñåáå äîáèòüñÿ ëó÷øèõ ðåçóëüòàòîâ (íàïðèìåð, [29℄), îäíàêî èíîãäà èìåþò
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íå äîñòàòî÷íî ïîëíîå èçè÷åñêîå îáîñíîâàíèå. Â-òðåòüèõ, íåîáõîäèìî óïîìÿíóòü,
÷òî GW-ïîäõîä ÿâëÿåòñÿ äîâîëüíî çàòðàòíûì ñ âû÷èñëèòåëüíîé òî÷êè çðåíèÿ, ïî-
ñêîëüêó ïîäðàçóìåâàåò çíàíèå âîëíîâûõ óíêöèé è ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè
äëÿ äîñòàòî÷íî áîëüøîãî ÷èñëà ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé ñèñòåìû â íóëåâîì ïðè-
áëèæåíèè, à òàêæå áîëüøîå ÷èñëî îïåðàöèé ëèíåéíîé àëãåáðû. Òàêèì îáðàçîì,
ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî â îïèñàííîì íàìè âèäå ïîäõîä GW ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü
òî÷íûå äàííûå îá ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðå ïîëóïðîâîäíèêîâ ïðè óñëîâèè íàëè÷èÿ
äîñòàòî÷íûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ìîùíîñòåé.
àññìàòðèâàÿ ïîäõîä G0W0 , îïèñàííûé è ïðèìåíåííûé íàìè â íàñòîÿùåé ñòà-
òüå, â ñðàâíåíèè ñ äðóãèìè ðåàëèçàöèÿìè ïîäõîäîâ íà îñíîâå ìíîãî÷àñòè÷íîé òåî-
ðèè âîçìóùåíèé â ïðèáëèæåíèè GW (ïåðå÷èñëåíû, íàïðèìåð, â [30℄), ìîæíî îòìå-
òèòü, ÷òî â ñèëó çíà÷èòåëüíîé ñëîæíîñòè âû÷èñëèòåëüíûõ àëãîðèòìîâ ñðàâíåíèå
òî÷íîñòè ðàñ÷åòîâ ïî îòíîøåíèþ ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì ðåçóëüòàòàì è òî÷íîñòè ïî
îòíîøåíèè ê ñõîäèìîñòè âû÷èñëèòåëüíûõ ìåòîäîâ âñå åùå ÿâëÿåòñÿ íå äî êîíöà
èññëåäîâàííûì âîïðîñîì. Êàê ïîêàçûâàåò íàñòîÿùàÿ ðàáîòà, óëó÷øåíèÿ ñîãëàñèÿ
ñ ýêñïåðèìåíòîì ìîæíî äîáèòüñÿ ïóòåì ðåàëèçàöèè òî÷íûõ ïàðàìåòðîâ ñõîäèìî-
ñòè â ðàìêàõ G0W0 . Â òî æå âðåìÿ, ïîñêîëüêó âû÷èñëèòåëüíàÿ ðåàëèçàöèÿ àë-
ãîðèòìîâ ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîäõîäà GW [30℄ òðåáóåò åùå áîëüøèõ ìîùíîñòåé
ÝÂÌ, ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïîêà íå âïîëíå ÿñíûì, êàêèì îáðàçîì ýòî âëèÿåò íà ñõî-
äèìîñòü êîíå÷íûõ ðåçóëüòàòîâ â ðàìêàõ äàííîãî ïîäõîäà. Â çàêëþ÷åíèå ìîæíî
îòìåòèòü òàêæå, ÷òî ïîñêîëüêó ðå÷ü èäåò î ñðàâíåíèè âåëè÷èí ýíåðãèè ïîðÿäêà
íåñêîëüêèõ ìýÂ, â ñëó÷àå ðàññìîòðåííûõ â ðàáîòå ïîëóïðîâîäíèêîâ ðàçëè÷èå ìåæ-
äó GW-ïîäõîäàìè íå ÿâëÿåòñÿ áîëüøèì, îäíàêî äëÿ îêñèäîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ,
íàïðèìåð, ýòîò âîïðîñ áîëåå àêòóàëåí.
Summary
T.T. Bazhirov, M.Kh. Salakhov. Calulation of Semiondutor Band Struture Based on
Density Funtional Theory and Many-Body Perturbation Theory.
This paper desribes in detail the energy band stuture alulation method for solids.
The alulation results are given for three semiondutors with dierent bandgap values. The
eletroni wavefuntions and energy levels in the rst approximation are obtained using density
funtional theory (DFT). The quasipartile energy levels alulation mehanism is desribed
based on the DFT results and many-body perturbation theory in the GW approximation.
Energy eigenvalues inside the Brillouin zone are obtained with a state-of-the-art auray
using high onvergene parameters and Wannier interpolation. Quasipartile states are found
to have good agreement with experimental data. The advantages and limitations of the utilized
approah are mentioned.
Key words: density funtional theory, GW approximation, eigenenergy, band struture,
quasipartile energy levels, eletron transition, dispersion relations.
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